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�� ��7��<���,� 6��*5,%����� �%*��2�%3� ���*)�%��%3� '�+)����� ��)��5(� '�.,�2�
)%�,����%7!�+�1 ���+2���&.,-��%.��7�&�+,��(*��� *�1!�=�6��*5,3���%8��'��7%�
*�8� ���*)�%�, � )��/�%+*,� 8 ��,���)��.��,� &%��,� ����',3� Si� ,�Ge� *��4�� �&'%0<��
1)2+(� &��*+/���.��)%.���,<��%&��8% ��,� &��.�)%0%.��)%.��8��/�,%���8�/+� 0%�
/%)��5,��, ����( ���%��4%� �%*%�,�*%�5��)��5,3�Si x�	�
��&%��,�����',3����*)�%�, 
/�% ,0�%+),���0%����8�L1c )�� �X1c� ,0�,&�(1)2+(�),�2*����� +%),�!�+)*�� ����)%7)%
%)��.�=)2+(�7�'�)%0%���������/, /�% ,0��*����(*%.��-������&�7%�%���%3�&%��
.��-�� ,0�����%',!�%3���!�+)%.��Si������7,�2-�� ,0�)�*%3���!�+)%.��Ge.

The electronic energy bands of Si, Ge and solid solutions SixGe1-x have been
evaluated by means of the local electronic density functional approximation. The
Hamiltonian matrix has been calculated on mixed basis including the core Bloch states
and plane waves. The band energies in Si and Ge obtained here are in better agreement
with experiment than ones calculated within the atomic norm-conserving ab initio
pseudopotential approach. We found that in the vicinity of Si concentration x=0.25 the
band energies of conduction electrons at L1c and X1c differs each other by 10-2 eV, and
therefore we deal with multivalley semiconductor, in which the band gap is less than in
pure Si and greater than in pure Ge.
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�
�
��������
����������
�
������
��	��	�	������� ������	�	�� ����	�	��#������� �����������	��������� ���,����

.exp( )(i))Ve)((V)V( Ge
i

Si GrGGr G �

G

−+= ∑                                   (19)

�	���	����� �� ����������	���	������������%��������	"�	��
�
�
������	������������ �

�� ��������)* ��4��1s t=0,0,0�������������� �����
������	�� ��!�)�
���	����#"
����∼106

�������������� ����	���������"	����� �������	��������⋅105
�����⋅105.

����7'% %����(� ��&��2)�), � �	� ����’ ���	� ����"�� ���� 
�
������	
� 
�
��
�	"�	

��
�������	�������)*,�4������
��	�����"	����)*xGe1-x��3��	�������������	�����������������	�-
������������� ������������
��
�	�	�)*����4���������	����	����(������������ �����
������	

� ���� ��������������������� ��������	���������!�)�����������������
��	�������	����
�	�
��
����� 5
� ���"��� �����
��	��� �
�
����� ��!��)
�� � ���
������� ��	������ �� �� ����
�������������������� �����
����������������� ��,��’�������

�
�������	����������������
�
�������!�. 1–������������������	����–3.

�	;��#���

"��!���(�&%���8�����',��*��.�,1���%&��8% ��, &��0%/%.%'%1�/+� 0%/%)��5,������ [16],
&7��,'�1!%'%��%�.��/+� 0%/%)��5,�������/�%+*�8�8 ��(8 ���)���%*��,&% ���8

%�7,)��(8 LO [17], &�/%/�� *%1����+�.%0,1������
��������&�%/)�.,&% ���.��6�*)� ��.
/%)��5,��%.� �����������&.,-��%.��7�&�+,��!��7�'�)%!�+)��*% ����%&��8��%*�&

.%0��2�%1�0,���*)��!�%1�.�)��5�1�[4]�)���*+/���.��)��[18]

PP PW LO SIC-
LDA

KLI MB QPM �����

�1v -12,64 -11,95 -11,72 -11,89 -11,88 -11,70 -12,30 -12,5
�25v 0 0 0 0 0 0 0 0
���� 3,32 2,54 2,64 2,56 2,86 2,88 3,43 3,05
��� 4,15 3,39 3,51 3,41 3,88 3,77 4,23 4,1
X1v -8,38 -7,80 -7,66 -7,76 -7,70 -7,59 -8,15 -
X4v -3,08 -2,92 -2,74 -2,81 -2,80 -2,71 -3,02 -2,9
X1c 1,12 0,62 0,83 0,54 0,96 1,09 1,47 1,25
X4c 12,18 9,99 10,32 10,18 - 10,39 - -
L2v -10,3 -9,57 -9,43 -9,56 -9,52 -9,39 -9,98 -9,3
L1v -7,38 -7,01 -6,83 -6,96 -6,87 -6,73 -7,28 -6,7
L3v -1,31 -1,23 -1,13 -1,16 -1,16 -1,13 -1,28 -1,2
L1c 2,03 1,52 1,64 1,48 1,88 1,88 2,36 1,65
L3c 3,86 3,37 3,42 3,26 3,60 3,68 4,30 4,15
L2c 8,67 - - 7,64 - 8,09 - -

&� ����� ��!�	��� �	�����%�� ���"
�� � ����	�� 
�
���
� Si �� ������ :���� ���	����� ����	�	
�
�����	�� ������ ��� � �� �����)��� ���� 
���� 
�� ��� ����� 
��� ����������
� ���	� ���"
�� 
������	��� 
�  � 
��� �� 
���
�	�
������	
� �
�������� ������#�� ��"�� 
���/� ������.��� ������
���"
�� �
�
�����
�
������������
�
���������	������������������ ��� �����������������"����
�
��������
���/�����������!��	����	����	���	���"��
������������
����"
�� �������	�����
��
��
&��"
�� � ����	�� 
�
���
� �� ������ L1c �
)���� �� �����)��� ���� ��� � 
�� ��� 
���� 
��� ���
�
��������������	�����  �
����	��� �
����"
�� �������#�������
��
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�	;��#���

"��!���(�&%���8�����',��'��.��,1���%&��8% ��,�&��0%/%.%'%1�/+� 0%/%)��5,���
PP [16], &7��,'�1!%'%��%�.��/+� 0%/%)��5,�������/�%+*�8�8 ��(8���

)���%*��,&% ���8�%�7,)��(8��"��
����&�/%/�� *%1����+�.%0,1����-LDA [18],�&
�*���% ���.�%7.,�%.�#$-LDA [22], /+� 0%/%)��5,��� &��%&��8% ���.�/���.�)�%.

>��)*���
� [23], &��0%/%.%'%1�&.,-��%'%�7�&�+���!�)���*+/���.��)��[18]

PP PW LO SIC-
LDA

SX-LDA LDA MB �����

�1v -12,63 -12,70 -12,79 -12,76 -13,41 -13,04 -12,44 -13,0
�25v 0 0 0 0 0 0 0 0
���� 1,00 0,09 -0,11 0,12 0,28 0,46 1,00 0,9
��� 3,24 2,57 2,50 2,31 2,77 3,0

2,56 3,2
X1v -8,63 -8,84 -8,97 -8,93 -9,01 -8,51 -9,4
X4v -3,25 -3,05 -3,03 -3,20 -3,19 -3,02 -3,25
X1c 1,21 0,70 1,01 0,53 1,45 0,66 1,08 1,2
X4c 11,64 9,46 9,49 9,53 9,80 -
L2v -10,38 -10,62 -10,73 -10,70 -10,85 -10,30 -10,7
L1v -7,59 -7,56 -7,62 -7,70 -7,77 -7,32 -7,8
L3v -1,47 -1,38 -1,40 -1,41 -1,44 -1,38 -1,5
L1c 0,81 0,19 0,24 0,10 0,66 0,32 0,77 0,74
L3c 4,27 3,74 3,77 3,70 3,96 4,3

5 � ��!�	� � ��#������ �
�	��� �	��
���#� �
����������� ���	���	�� �� ������� ����	���
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(������������	�� �����������������	����
��	�����"	����)*xGe1-x ������#���������������
����	�� 
�
���
� ��� �����#� ����
�������� �������	������ ���� ���
������ ���	� ����������� � ��
0,2 
�� ��� ����	� �� ���� "��
�� ��� "������ +��� ���	� ������������ � ����#�� ����� ����)
�� � ��
0,65 
���1��
��������������� �
�
��
�	"�	��������)����� ��	�	�����	�
#������	�����
�-
������� )*� ��� 4�����)�	�	�� �� �
��%���
���� ���������� !��	��� ���� ������ ������	�	� �����-
�)
�� � 
�
��
�	"�	�� ���� ��
��	�� ���"	���� !
�� ����"
�� � 
���
�	�
������	�� ���	�� ���

�
��������!�������������	���������

�	;��#���

"��!���(�&%���8�����',����xGe1-x���%&��8% ��,���&.,-��%.��7�&�+,��!
0�(�)�*%'%�+*��0�%�����125Ge875 , B-Si25Ge75 , C-Si375Ge625 , D-Si05Ge05

A B C D
�1v -12,35 -12,26 -12,16 -12,10
�25v 0 0 0 0
���� 1,32 1,64 1,97 2,33
��� 2,78 2,80 2,82 2,82
X1v -8,49 -8,46 -8,43 -8,40
X4v -8,30 -8,10 -7,90 -7,74
X1c -3,00 -2,96 -2,92 -2,88
X4c 1,08 1,08 1,06 1,02
L2v -10,20 -10,09 -9,98 -9,90
L1v -7,24 -7,15 -7,06 -7,00
L3v -1,37 -1,34 -1,30 -1,27
L1c 0,91 1,06 1,20 1,34
L3c 3,94 3,91 3,88 3,82
L2c 7,45 7,55 7,65 7,72
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1�!���������	��������������������������	�����	��
�
���
�����
���������"	���)*xGe1-x����-
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